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RESUMO

O objetivo deste trabalho € obter um modelo que avalie as condicdes de
instabilidades na camara de combustdo de uma micro-turbina a gas, em funcdo das
vazdes de ar e de combustivel.

O modelo é obtido através da utilizacio de modelos de reatores existentes no
software comercial Chemkin, onde serd implementada a cinética detalhada do
processo de combustido que ocorre no interior da camara.

Para a avaliacdo das variacdes da taxa de turbuléncia no interior da camara de
combustdo € feito um acoplamento com o sotware comercial de mecanica dos fluidos
computacional Fluent. Os parametros da turbuléncia do escoamento no interior da
camara de combustdo sdo utilizados como dados de entrada do modelo
termodindmico a ser simulado em Chemkin.

Posteriormente a obtencdo desse modelo sdo feitas observagdes das condi¢des de
operacdo da micro-turbina a gds instalada no LETE com o objetivo de coletar dados
para a validacdo do modelo obtido.



ABSTRACT

The purpose of this work is to obtain a model that measures the conditions of
instability in the combustion chamber of a micro gas turbine, depending on the flow
rate of air and fuel.

The model is obtained through the use of existing models of reactors in the
commercial software Chemkin, where will be implemented by detailed kinetics of
the combustion process that occurs inside the chamber.

For the evaluation of the variations in the rate of turbulence inside the combustion
chamber, the commercial software of computational fluid mechanics Fluent is used.
The parameters of turbulence of the flow of combustion chamber are used as data
entry of the thermodynamic model to be simulated in Chemkin.

After obtaining such a model, will be carried out observations on the operational
conditions of the micro gas turbine installed at LETE. With this data the validation of
the model will be done and its constants will be adjusted for improving the
representation of the chamber.
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1. INTRODUCAO
1.1. Motivagdo

A utilizacdo de micro-turbinas a gds € muito interessante no atual cendrio, onde a
demanda de energia vem aumentando e s3o necessdrias formas alternativas de

geracdo de energia elétrica.

Micro-turbinas a gis caracterizam uma classe chamada de ‘“geracdo distribuida”,
onde a geracdo de energia se dd no local onde ela serd consumida, reduzindo assim
os custos com linhas de transmissdo. Os motores a diesel também fazem parte dessa
classe de geracdo, porém as micro-turbinas apresentam vantagens sobre esses, como

uma maior razao peso/poténcia.

Estudos sobre a geracdo de poténcia para acionamento de um gerador elétrico a partir
de uma micro-turbina a gas estdo sendo realizados no Laboratério de Engenharia
Térmica e Ambiental (LETE) da Escola Politécnica da USP. Esses estudos sdo
multidisciplinares, abrangendo vdérias frentes da engenharia mecanica, como o
projeto aerotermodindmico do segundo estdgio da turbina, projeto mecanico dos
componentes do conjunto, andlise estrutural e dindmica do rotor, simulagdes em CFD
da cidmara de combustio e, finalmente o estudo das instabilidades da cimara de

combustao, objetivo desse trabalho.

Esse trabalho serd desenvolvido paralelamente com a constru¢do do segundo estagio
para a micro-turbina atualmente instalada no laboratério. Essas instalacdes e os
trabalhos de outros alunos envolvidos com o projeto serdo utilizados como apoio
para o desenvolvimento de modelos e experimentos necessdrios para a realiza¢ao

desse trabalho de formatura.



1.2. Funcionamento da Micro-Turbina a Gas

A micro-turbina a gés funciona de acordo com o ciclo Brayton. Ar atmosférico é
admitido por um compressor e, apds a compressdo, segue para a camara de
combustdo. Os gases quentes resultantes da queima sao encaminhados para a turbina,

onde ocorre a expansdo e a conversdao em trabalho de eixo.

cAmara
de
combustao

COmpressar turbina

=

Figura 1. Representagdo do Ciclo Brayton.

O ciclo que opera atualmente no LETE possui os seguintes dados termodinamicos

para o fluido circulante:

Ponto Temperatura[K] Pressdo[Pa] Entalpia[kJ/kg]
1 300,0 101325,0 300,4

2 3729 182385,0 373,9

3 973,0 182385,0 1015,0

4 858,8 101325,0 887,3

Tabela 1. Estados do fluido em cada ponto.

Esse ciclo utiliza um turbo-compressor automotivo comercial € uma camara de

combustdo projetada e construida especialmente para o projeto.



Figura 2. Equipamento atualmente instalado no LETE.

1.3. Céamara de Combustio

Na camara ocorre a reagdo de combustio, que tem como objetivo aumentar a entalpia

dos gases a serem expandidos na turbina.

Uma boa estabilidade do processo de combustdo garante uma melhor operacdo da

turbina, maiores rendimentos e diminui¢do na emissao de poluentes.

A camara de combustdo da micro-turbina a ser estudada é constituida dos seguintes

componentes:



Figura 3. Esquema da cdmara de combustdo.

° Liner-vermelho
. Difusor e casing-transparente
° Swirler-amarelo

o Injecdo de combustivel-amarelo

Seu funcionamento se da da seguinte forma: a combustao ocorre no liner, utilizando
ar primdrio que foi misturado com o fluxo de combustivel através do swirler. Ar
secundério € utilizado para resfriar a temperatura dos gases de saida da camara,
limitada pelo material construtivo da turbina. O difusor € utilizado para diminuir a

velocidade e aumentar a pressao dos gases na entrada do liner.

Uma boa mistura ar/combustivel ¢ imprescindivel para a estabilidade da combustao.
Estudos realizados anteriormente sobre essa camara de combustdo mostraram que o

método que proporciona uma melhor mistura é o swirler.



2. OBJETIVOS

Esse trabalho tem como objetivo a obten¢do de um modelo que avalia as condicdes
de instabilidades na camara de combustdo de uma micro-turbina a gds, em func¢do

das vazdes de ar e de combustivel.

A obtencdo desse modelo se dd através de uma anélise termodinamica das regides da
camara de combustdo. Como dito anteriormente, uma boa mistura ar/combustivel é
fundamental para a estabilidade da combustdo, portanto, serdo realizadas
parametrizacdes do tempo de mistura turbulenta e do tempo de reagdo para a

simulacdo do modelo obtido.

Através desse modelo, pretende-se obter as flutuacdes de pressdo causadas pelas
instabilidades de combustdo. Essas flutuagdes de pressdo serdo utilizadas como

parametro para o estudo das instabilidades.

Esse modelo consiste em equagdes integrais do balanco de massa e energia de cada
uma das regides da camara de combustdo. As equacdes de balanco sdo integradas
numericamente para a andlise das variagdes de pressdao causadas por diferentes

vazdes, taxas de mistura e taxas de reagao.

Além de uma integracao numérica das equagdes de balanco, o modelo das regides da
camara de combustdo deve ser adaptado aos modelos de reatores disponiveis no
software comercial Chemkin, onde a cinética detalhada do processo de combustao

serd implementada.

O software comercial de mecanica dos fluidos Fluent serd utilizado para a obtencao
dos parametros da turbuléncia do escoamento no interior da cAmara de combustao,
que serdo utilizados como entradas para o modelo termodindmico e o modelo de

reatores.

Posteriormente a obtencdo desse modelo pretende-se realizar estudos experimentais
nas instalacdes construidas da micro-turbina a gas. Nesses experimentos serd medida
a vazao massica de combustivel, a vazao de ar, a temperatura e as concentragdes de
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0O, e CO na saida da camara de combustdo. Esses dados serdo utilizados para uma
validacdo do modelo e um ajuste de suas constantes para melhor representar a

camara.



3. METODOLOGIA

3.1. Descricdo das etapas a serem desenvolvidas

3.1.1.Revisdo tedrica

As principais areas de conhecimento envolvidas na elaboracio desse trabalho sdo:

° Termodinamica
o Combustao
° Cinética Quimica

° Turbuléncia

Primeiramente foram feitos estudos sobre o funcionamento da cimara de combustio
de uma micro-turbina a gis. Esses estudos foram baseados principalmente em

trabalhos anteriormente realizados por alunos do LETE.

Os fundamentos de combustdo necessdrios para o estudo da camara de combustdao
foram adquiridos através da matéria PME-2511(Processos e Sistemas de Combustao)
e através de estudos utilizando o livro An Introduction to Combustion de Stephen R.

Turns.

Foram realizados estudos sobre CFD em conjunto com alunos do LETE e com o
Prof. Dr. Guenther C. Krieger Filho, onde foram abordados tépicos de Turbuléncia,
porém serd necessdria uma abordagem mais detalhada do assunto para melhor
caracterizar o processo de mistura turbulenta que ocorre na camara de combustdo
estudada. Esses estudos serdo direcionados de acordo com resultados apresentados
em simulagdes em CFD do fluxo de gases na camara de combustdo, que estdo sendo

realizadas paralelamente por alunos do LETE.



3.1.2.Elaboragdo do Modelo Termodinamico

A camara de combustio foi dividida em zonas, € em cada uma dessas zonas foi
aplicada a primeira lei da termodinamica. Uma explicacdo detalhada da obtencado

desse modelo se encontra no tépico 5.1 desse relatorio.

3.1.3. Aplica¢dao do Modelo em EES

O modelo termodinamico obtido foi implementado em EES, as equac¢des de balango
obtidas através da Primeira Lei da Termodindmica sdo integradas numericamente
com o propoésito de obter a variacdo de pressao da regido de combustdo em funcido do

tempo.

Esse ¢ um modelo simplificado, considerando uma cinética quimica muito simples.

Dessa forma, essa € uma aplica¢do apenas de carater didatico do modelo obtido.

3.1.4.Familiarizacdo com o Chemkin

O software comercial Chemkin foi estudado com o propésito de aprender seu
funcionamento e entender os fundamentos tedricos utilizados em seus modelos
disponiveis para a simula¢do de reagdes quimicas. Com esses estudos foi possivel
escolher os modelos de reatores que melhor representam o modelo termodinamico

elaborado para a camara de combustao.

3.1.5.Implementa¢dao do modelo em Chemkin

Apés a familiarizagdo com o software, o modelo termodinidmico estd sendo
implementado para a simulacdo. Através das simulacdes realizadas, pretende-se obter
uma correlagdo entre as instabilidades de combustao e as vazdes de ar e combustivel

injetadas na camara de combustdo da micro-turbina a gas.

3.1.6.Realizacao de experimentos



Pretende-se realizar experimentos no protétipo da micro-turbina a gis construido por
alunos do LETE. Nesses experimentos serdo observadas condi¢des de vazdes

madssicas na entrada que garantes a estabilidade de operacao.

Além disso serdo medidas as temperaturas e pressoes na saida da camara de

combustao.
3.1.7.Valida¢ao do Modelo e redagdo do relatdrio final
Os modelos obtidos serdo validados com a utilizacdo dos dados experimentais e

serdo feitos os estudos necessdrios para a conclusdo do trabalho e redagdo do

relatorio final.

3.2. Cronograma fisico

Jan Fev Mar Abr Mai Jun Jul Ago Set Out Nov
Atividade

Revisao tedrica

Elaboracao do Modelo
Termodinidmico

Aplicacao do Modelo em
EES

Familiarizacao com o
Chemkin

Implementacao do Modelo
em Chemkin

Realizacao de
Experimentos

Validacao do Modelo e
redacao do Relatdrio Final

Tabela 2. Cronograma de atividades.



4. MODELO TERMODINAMICO DA CAMARA DE COMBUSTAO

Para o equacionamento do modelo termodindmico, a camara de combustdo da micro-
turbina a gas foi dividida em regides. Por hipdtese foi admitido que cada regido
possui um comportamento caracteristico uniforme, e que as propriedades

termodindmicas sdo constantes numa mesma regiao.

A camara de combustio foi separada em seis regides, como mostra a figura abaixo.

reqiao de mistura regido de combustdo

reqgito de diluicto

: B , TVVVVYY =
T ; TVVHTVIV T
oo vwwwwyw

\ sadda

erntroda

regido fria

sSwirler

Figura 4. Regibes da Camara de Combustdo.

. Regidao de entrada: nessa regido ocorre a admissdo do ar comprimido pelo

compressor.

As propriedades termodindmicas nessa regido correspondem ao estado do ar

admitido.
. Regido fria: corresponde a circulagdo do ar admitido ao redor do liner.

Existem dois fluxos de ar que deixam essa regido: o ar estequiométrico que deixa a
regido fria através do swirler, e o ar de dilui¢do, que circula ao redor do liner e é
admitido no interior do mesmo através de orificios localizados apds a regido de

combustao.
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As propriedades termodinamicas nessa regido correspondem também ao estado do ar

comprimido admitido.
. Regido de mistura: estd localizada imediatamente apds o swirler.

Existem dois fluxos de entrada nessa regido: o ar estequiométrico que deixa a regiao

fria, e o combustivel que € injetado radialmente no swirler.

Nessa regido ocorre a mistura ar/combustivel que € controlada por parametros da

turbuléncia gerada pelo swirler.

O fluxo que deixa essa regido € o chamado “fluxo misturado” que corresponde a

frac@o de ar e combustivel que esta totalmente misturada.

As propriedades dessa regido correspondem as propriedades da mistura do ar nas

condi¢des de admissdo e do combustivel nas condi¢des de injecao.

. Regido de combustdo: é a principal regido a ser estudada por esse trabalho e

corresponde a regido onde ocorre a reagdo de combustao propriamente dita.

O fluxo de entrada nessa regidao € o chamado “fluxo misturado” e o fluxo de saida

corresponde aos produtos de combustao.

Nessa regido ocorre uma geracdo de calor que corresponde ao calor gerado pela
combustdo, que € controlado pela taxa de reacdo determinada através da cinética

quimica.

Como o objetivo desse trabalho consiste em obter as variagdes de pressdo dessa
regido ao longo do tempo, foi tomada como hipdtese a condicdo de volume constante
para essa regido. Dessa forma a ocorréncia ou ndo da reacdo de combustio afetard
somente a pressdo e a temperatura da regido, sendo assim possivel realizar a andlise

proposta nesse trabalho.

. Regido de dilui¢do: corresponde a regido onde ocorre a mistura de ar

secundério com os gases de combustao.

11



Essa dilui¢do tem o objetivo de reduzir a temperatura dos gases na saida da cdmara
de combustdo para que os gases em alta temperatura ndo venham a danificar os

componentes construtivos da micro-turbina.

As propriedades nessa regido sdo as propriedades da mistura de gases de combustao

com o ar de diluigdo.

. Regido de saida: corresponde ao escape dos gases de combustio ja diluidos

pelo ar secunddrio.

As propriedades termodinamicas nessa regido sdo as mesmas da regido de diluigdo.
Foi aplicado um balanco de massa e energia em cada uma das regides, de acordo
com a 1* Lei da Termodinamica, com o objetivo de obter o equacionamento para o

modelo.

O balango de energia da regido de combustdo é da seguinte forma:

AE = Mupmise- Cpmist' Tmist + Qcomb- Vcomb - mgascomb- Cpgascomb' Tsaida (1)

Onde:

o Myist - € 0 chamado “fluxo misturado”

o Cpicr: € o calor especifico da mistura ar/combustivel

o Tynist: € a temperatura da mistura ar/combustivel

o Qcomp: € 0 calor liberado pela combustio por unidade de volume
o Veomp: € 0 volume da regido de combustao

o Mgascomp: € O fluxo dos produtos de combustao

Cp : € o calor especifico dos produtos de combustao
gascomb

o Tsaiaq: € a temperatura da saida dos produtos de combustdo da regido de

combustao, ainda sem a diluicao.

12



Admitindo que a mistura ar/combustivel e que os gases de escape se comportam

como gases perfeitos, podemos escrever a seguinte relacao:

P=(y—-1).p.e (2)
Onde:

o P: é a pressdo dos gases
c ~ CP
o y:éa relagao; dos gases
o p: € a massa especifica dos gases

o e: € a energia interna por unidade de massa dos gases

A equacdo (2) pode ser reescrita da seguinte forma:

VAP

AE = ———
r—1 At

(3)

Substituindo a equacgao (3) na equagdo (1) € possivel obter:

AP Vcomb

A_- = Mynist- Cpmist' Tmist + Qcomb- Vcomb — Mygascomb- Cp ascomb’ Tsaida (4)
t (Ymist—l) )

Para ser possivel fazer a integracdo da equacdo (4) precisamos escrever cada termo
em funcdo do tempo. Para isso € necessdrio parametrizar a equacao fazendo o uso de

algumas varidveis que serdo definidas como tempos caracteristicos.

_ Pmist- Veomb [S] (5)

Tmist = Mo
mist
“ 5
T p— = S
com Qcomb- (]/ - 1)
p b-Veomb
Tsaida = gas.com < [S] (7)

mgascomb

Substituindo as equagdes (5), (6) e (7) na equacdo (4), obt€ém-se a expressao abaixo.

13



AP 1
At . (Vmist— 1)

_ Pmist- CPmist- Tmist _ Veomb
Tmist Tcomb- ()’ - 1)
_ pgascomb Cpgascomb- Tgascomb (8)
Tsaida
A equagdo (8) pode ser escrita da seguinte forma:
dP 1 _ Pmist- CPmist- Tmist _ Vcomb _ pgascomb Cpgascomb- Tgascomb ¢ (9)
(Ymist—l) Tmist Tcomb- (V - 1) Tsaida

Integrando essa equagdo ao longo do tempo € possivel obter a variacio de pressdo da
camara de combustao em fungdo dos parametros de vazdo de ar e combustivel, como

desejado.

14



5. ANALISE DO MODELO TERMODINAMICO

O modelo acima desenvolvido € muito simples, dessa forma acredita-se ndo ser
possivel a obtengdo de resultados coerentes. Um modelo da camara de combustio
aplicando uma rede de reatores, baseado na divisdio em regides proposta
anteriormente, utilizando software Chemkin ¢ uma abordagem que poderd fornecer
resultados mais coerentes com a realidade e mais uteis para a operagdo correta da

camara de combustdo da micro-turbina a gas.

Esse modelo a ser desenvolvido em Chemkin serd construido utilizando alguns
modelos de reatores ja definidos, que serdo arranjados em uma rede, de forma a

melhor representar a camara de combustao.
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6. UTILIZACAO DE CFD PARA SIMULACOES ACUSTICAS

Como descrito no modelo termodinamico elaborado anteriormente, a inten¢do inicial
desse projeto era obter as variacdes de pressdao no interior da camara de combustdao
como método para avaliar as instabilidades da reacdo quimica, dessa forma, a

utilizac¢do de simulacdes de CFD aplicadas a acustica foi levada em consideracao.

O software comercial FLUENT possui alguns modelos para andlise acustica

implementados em seu cédigo que se baseiam na analogia de Lighthill.

A analogia de Lighthill propde uma equagdo para estudar a geragao de ruido através
da movimentacdo turbulenta de fluidos, ou através de forcas aerodindmicas
interagindo com superficies. Essa equagcdo surgiu da combinacdo de equacdes

classicas da mecanica dos fluidos com uma equagao de onda.

Partindo da equagdo de Navier Stokes para um escoamento viscoso € possivel, a
partir de manipulagdes matematicas, obter uma equacdo de onda nao homogénea que
entdo fard uma analogia acustica com a mecanica dos fluidos. A equacdo proposta
por Lighthill € indicada abaixo.

9%p

FroR co?V?p = V*(pvv) (10)

Através dessa analogia o software FLUENT € capaz de calcular as flutuagdes de
pressdo causadas pelo ruido gerado por um escoamento turbulento, porém ndo €
possivel analisar acusticamente um escoamento turbulento reativo, escopo desse

projeto.

Além dessa limitacdo, o FLUENT s6 permite a analise de uma fonte emissora de
ruido e possui a capacidade de analisar pontos que distam no maximo 100.r da

fonte, onde r € o raio da fonte.

Devido a essas limitacdes apresentadas pela andlise actstica do FLUENT, a sua
utilizacdo como ferramenta para obter as flutuagdes de pressdo no interior da cdmara

foi descartada.

Uma vez que o modelo termodindmico proposto ndo serd capaz de representar as

flutuagdes de pressdo no interior da camara de forma coerente, e o software
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FLUENT néo € capaz de analisar a acustica de um escoamento turbulento e reativo, a
abordagem adotada para esse trabalho serd direcionada para simulagdes utilizando os

modelos de reatores disponiveis no software Chemkin.

17



7. MODELOS DE REATORES QUIMICOS

Os modelos de reatores que poderdo ser utilizados na simulacdo da camara de

combustdo sdo os seguintes:

° Reator de pressao constante e massa fixa;
° Reator de volume constante € massa fixa;
. Reator perfeitamente misturado (PSR);

. Reator parcialmente misturado (PaSR).

7.1. Reator de pressdo constante e massa fixa

Esse reator considera uma reagdo homogénea e perfeitamente misturada com pressao
constante. As propriedades que variam com o tempo nesse modelo sdo a temperatura

e o0 volume.

Para reacdes de combustdo exotérmicas, a temperatura € o volume irdo aumentar
com o tempo e poderd existir uma transferéncia de calor do reator para o exterior. O

funcionamento desse reator € similar a um conjunto cilindro-pistao.

A partir da conservacdo da energia aplicada a um sistema de massa constante,
considerando o modelo de gés perfeito, € possivel obter equacdes que regem esse

reator, mostradas abaixo.

ar (%) T
dt — X([X]epy)

(1)

dix] S 1dT)
Wi~ [X;] {Zi[xi] + 7%} (12)

Onde:

o Q é o calor produzido pela combustdo
o T € a temperatura no interior do reator
o V € o volume do reator

o  h;é aentalpia da espécie i

o w, € a taxa de producdo da espécie i
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o [X;] é a concentragdo molar da espécie i

o cp; € o calor especifico da espécie i

7.2. Reator de volume constante € massa fixa

Considera uma reagdo homogénea, perfeitamente misturada. As propriedades que
variam no tempo para esse modelo sdo temperatura e pressdo. Nesse modelo de

reator nao existe trabalho.

A partir da conservacdo da energia em um sistema da massa fixa e admitindo o

comportamento de gas perfeito, € possivel obter as equacdes que regem esse reator.

dT (%) + Ry TYw; — Xi(hi-wry)
dt Yit[Xi1(€p; — R}

dP . dT
o= Ru.T.Z W; + Ru-Z[Xi] 7 a9
i i

(13)

7.3. Reator perfeitamente misturado(PSR)

Esse modelo considera uma cimara de combustdo de funcionamento continuo, onde
o combustivel e o oxidante sdo introduzidos com uma mistura turbulenta de alta
intensidade, de modo que, hipoteticamente, exista uma mistura imediata entre eles.
Dessa forma o que controla a conversdo entre reagentes em produtos é somente o
tempo caracteristico da cinética quimica e o tempo de residéncia dos gases no

interior da cimara.

O PSR considera que reacdo perfeitamente misturada ocorre num volume de controle

fixo, com um fluxo de massa constante e em regime permanente.

Como esse reator opera em regime permanente, as equacdes que o regem nao sao
dependentes do tempo, sdo equacdes algébricas obtidas através da conservacdo da

massa e da energia.

As equacdes que regem esse modelo sdo:
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0 =1 Y Vigue- (M) = Y Yo he(D) | (15)

_ X Mw; (16)
LXMW
T
hi(T) = hY; +f cp;dT  (17)
Tref

Onde:

o Y; € a fracdo massica da espécie i
o MW, é o peso molecular da espécie i
o [X j] € a concentra¢do molar da espécie j

o MW; € o peso molecular da espécie j

O tempo de residéncia, pardmetro mais importante para determinar a composi¢ao dos

produtos, é descrito pela equacdo abaixo.

p.V
lres = ? (18)

7.4. Reator parcialmente misturado (PaSR)

O reator parcialmente misturado € representado por uma camara adiabdtica com N
entradas de combustiveis e oxidantes e uma saida de produtos. Como € considerado
que nao existem acumulos de massa no interior do reator, pela equagdo da
continuidade, o fluxo de massa na saida é a soma dos fluxos de massa nas entradas.

O reator possui volume constante e nao apresenta variacdes de pressao.

7z

Quando a taxa de mistura turbulenta ndo é suficientemente rdpida em relacdo a
cinética quimica, o grau de mistura entre o combustivel e o oxidante € um fator
determinante para a reacdo de combustdo. Esse modelo é capaz de levar em conta,
entdo, esse tempo de mistura turbulenta a nivel molecular, representado assim o

perfil nao misturado dos fluxos reativos.
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O modelo PaSR admite que as propriedades termo-quimicas no interior do reator sdo
homogéneas, porém sdo parcialmente misturadas no nivel molecular, ou seja,

pontualmente seus valores sao diferentes, mas a média € a mesma em todo o reator.

O processo de mistura no interior do reator € descrito por um tempo de mistura que,
por sua vez, ¢ modelado através de uma escala de tempo turbulenta, um dado de
entrada para a simulacdo do reator. A obtencao da escala de tempo turbulenta é feita
através da dindmica de fluidos, aplicada a camara de combustdo em questdo que,

nesse caso, tera seu escoamento simulado no software comercial FLUENT.

Além da escala de tempo turbulenta, outro parametro importante para a simulagdo no
PaSR € o tempo de residéncia, varidvel similar a utilizada no modelo PSR, descrita

pela equacdo 17.

A competicdo entre o tempo de mistura, o tempo de residéncia e o tempo
caracteristico de cinética quimica no interior do reator € o que determina os estados

termodinadmicos em seu interior.

Como mencionado anteriormente, a temperatura e composi¢cdo quimica de cada
ponto do PaSR sdo distintas num nivel molecular. A definicdo de seus valores
pontuais é feita por uma fungdo densidade de probabilidade (PDF). Uma vez que o
campo de velocidades no interior do reator é considerado homogéneo e as flutuacdes

de velocidades sdo ignoradas, a PDF utilizada envolve apenas escalares.

Os métodos PDF sdo largamente utilizados para simulacdes de escoamentos reativos.
Devido a dependéncia ndo linear entre a composi¢cdo quimica e a temperatura, a
utilizacdo da média das concentracdes das espécies e da média da temperatura para
calcular a média das taxas de reacdo nao ¢ suficiente, produzindo erros significativos.
Dessa forma, a utilizagdo de uma PDF conjugada para as varidveis escalares do
escoamento se torna interessante. Por serem de grande importancia para a aplicacdo
do modelo PaSR, os métodos PDF estdo sendo estudados e serdo melhor descritos

nas proximas etapas desse trabalho.

Além dos métodos PDF, o modelo de mistura utilizado possui grande influéncia nos
resultados obtidos através de simulacdes usando reatores PaSR. O software Chemkin

possui dois modelos disponiveis em sua rotina: o0 Modelo de Iteracdo pela Troca com
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a Média(IEM ou LSME) e o Modelo de Curl. Esses modelos estdao sendo estudados

para uma escolha adequada na simulag@o da camara de combustio da micro-turbina a

7z

gés.

7.5. Parametros utilizados no PaSR

O tempo de mistura utilizado nas simulacdes do PaSR € definido por

k
bnix = CDE (19)
Onde:
o Cp € uma constante que depende do tipo de escoamento
o k é a energia cinitica turbulenta média
o ¢ € a dissipacdo da energia cinética turbulenta média

Nesse caso, os parametros k e £ serdo obtidos através das simulagdes do escoamento

no interior da cimara de combustio realizadas em FLUENT®.

Os modelos de mistura implementados pelo software Chemkin utilizam os
parametros das equacdes 17 e 18 para calcular uma nova varidvel, a chamada “ndo-

misturabilidade”.

A “ndo-misturabilidade” de um escoamento reativo é um valor que varia entre O e 1,

onde 0 significa a total segregacdo e 1 significa o estado perfeitamente misturado.

O valor da “ndo-misturabilidade” € descrito pela seguinte equacao:

m=—3%) 5
(1= )
Onde:
o ¢ é a frac@o de mistura oxidande/combustivel
o &6 a média de Favre de &

o &" é a flutuagdo de &
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Existem dois modelos de mistura disponiveis no Chemkin, Curl’s e LMSE (Linear
Mean Square Estimation), esses modelos sao matematicamente distintos e
complexos. Os valores para a ‘“nao-misturabilidade” em cada um desses modelos

para um estado estatisticamente estdvel é:

1
Curl's - nm = ——— (21)

lres
1+ /tmix

1
LMSE 5 nm=——+———  (22)

1+C
+ @tres/tmix
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8. ANALISE DOS MODELOS DE REATORES

O modelo PaSR apresenta-se como o mais adequado para o problema em questdo,
uma vez que € capaz de verificar a ocorréncia da reacdo de combustido em funcio da

mistura turbulenta.

Com a utilizagdo do tempo de mistura e do tempo de residéncia, o PaSR permite que
a dindmica dos fluidos controle a mistura de combustivel e oxidante no nivel
molecular e assim comande as reagdes quimicas. Dessa forma, as simulacdes
realizadas em FLUENT® sdao de grande importancia para o fornecimento de

parametros fundamentais a serem utilizados como entradas no PaSR.

|—| 2.31e-01

Contours of Turbulent Kinetic Energy (k) (m2/s2) Apr 24, 2008

Figura 5. Valores de k no interior da cimara de combustdo.
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6.75e+07
6.00e+07
5.25e+07
4.50e+07
3.75e+07
3.00e+07
2.25e+07
1.50e+07

1 7.50e+06
1.36e+02

Contours of Turbulent Dissipation Rate (Epsilon) (m2/s3) Apr 24, 2008

Figura 6. Valores de € nas proximidades do swirler.

Uma vez que os valores obtidos para k e € através do software FLUENT sao valores
médios, serd possivel somente fazer uma andlise para os casos extremos, ou seja, serd
possivel obter as condi¢des para a ocorréncia ou ndo da reacdo de combustdo. J4 os
casos intermedidrios, da eminéncia da extin¢do da chama, ndo poderdo ser estudados

com as ferramentas até entao propostas.

Além disso, ndo serd possivel analisar as flutuagdes de pressdo causadas pela chama,

como inicialmente pretendido, uma vez que o PaSR opera com pressao constante.

A metodologia consistird entdo, em obter as vazdes mdssicas de ar e combustivel que

acusam a existéncia ou nao de chama no interior da cimara
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9. METODOS PDF PARA ESCOAMENTOS TURBULENTOS E REATIVOS

Como mencionado anteriormente os métodos PDF sdo largamente utilizados para a
determinacdo das vérias propriedades de um fluido ao longo de um escoamento
turbulento e reativo. A principal vantagem da utilizacdo dos métodos PDF para a
descricdo de escoamentos turbulentos e reativos € que todas as estatisticas das
propriedades de cada ponto do escoamento sdo descritas € que 0Os Processos

convectivos e de producdo quimica sdo tratados de forma exata.

O célculo dessas propriedades é uma tarefa dificil uma vez que ocorrem variacoes de
densidade, pressdo, efeitos convectivos e reativos e também forcas de campo e corpo.
Os métodos numéricos envolvendo PDFs conjugadas das propriedades do fluido ao
longo do escoamento tornam esses cdlculos vidveis, porém uma PDF conjugada pode
chegar a ter muitas varidveis independentes, o que torna a resolucao de sua equacdo
de transporte uma tarefa complicada e muitas vezes impraticivel, mesmo
computacionalmente. Uma forma de resolver a equacdo de transporte da PDF
conjugada € através de métodos estocdsticos, utilizando a técnica de Monte Carlo,

como ¢ feito pelo Chemkin.

Os métodos PDF sdo baseados nas teorias da probabilidade. O uso dessas teorias
para a resolu¢do de problemas envolvendo turbuléncia € muito interessante devido as

caracteristicas estocdsticas da turbuléncia.

Processos estocasticos sdo aqueles cujos padrdoes surgem através de eventos
aleatdrios. Para um escoamento turbulento, as pequenas oscilagdes sdo amplificadas
tornando as propriedades do fluido varidveis randomicas, ou seja, sao eventos

aleatorios.

A teoria de probabilidade utilizada ndo pretende determinar os valores para cada
propriedade do fluido, mas sim calcular qual a probabilidade de uma varidvel
randomica atingir certo valor. Os valores possiveis para cada varidvel sao contidos

num espago amostral.
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Seja ¢ uma varidvel randomica, € 1 seu espago amostral. A Fy da varidvel ¢

descreve completamente a distribuicdo da varidvel aleatéria no espago Y.

Fop =P(d <y) (23)
A funcdo distribuicdo de ¢ indica qual € a probabilidade da varidvel possuir um valor
inferior a ¥, ou seja, contido no espago 1. Pode-se perceber que o grafico de Fy € da

forma indicada abaixo.

Figura 7. Grdfico tipico da fungdo de distribuicdo.

A funcdo densidade de probabilidade, a PDF, € a derivada da funcao de distribuicao
em relag@o ao espago .
_dFy ()

=gy @

Dessa forma o grafico da PDF de uma variavel, cuja fun¢do de distribuicdo € descrita

pelo gréfico da figura 7, € conforme o grafico mostrado na figura 8.
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0.5

Figura 8. Grdfico da PDF.

Geralmente uma PDF ¢ definida somente quando a funcao de distribui¢do é continua,
porém também & possivel obter uma PDF de func¢des descontinuas, utilizando as

associacOes indicadas abaixo.

Fy — fungdo de Heaviside

fecorrespondente — fungdo Delta de Dirac

Para estudos de escoamentos turbulentos existem tanto fungdes continuas como

discretas. Porém, no caso do Chemkin, as fun¢des analisadas sdo todas discretas.

Uma vez que existem vdrias propriedades a serem determinadas em cada ponto do
escoamento, € necessario uma PDF conjugada envolvendo essas propriedades e
correlacionando as suas probabilidades. Supondo que além da varidvel aleatéria ¢,
tenhamos também a varidvel { cujo espaco amostral € H, uma PDF conjugada para
essas duas varidveis contém informagdes das probabilidades das duas varidveis

simultaneamente, e € definida num espaco bidimensional H — .

Fep = P({ < H, ¢ <) (25)

B 0%F;o(H, )

T (26)
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Além de obter uma PDF conjugada das propriedades do fluido, € necessario
transportd-la ao longo do escoamento e do tempo. Para isso é obtida a equacdo de

transporte da PDF conjugada.

O ponto de partida para a obten¢do dessa equagdo de transporte sdo as equagdes da
continuidade, do transporte da quantidade de movimento, do transporte da fracdo em

massa, das espécies quimicas e da energia.

No Apéndice 1 € descrita a derivacdo da equacdo do transporte de uma PDF
Euleriana. Nesse caso, a PDF da velocidade f(¥;X,t) é transportada ao longo do
escoamento através da utilizagdo da equacdo de Navier-Stokes. Através dessa

derivacdo € possivel obter a Eq. (27) descrita abaixo.

8f+ of 0 (1 oP N 0%u;
ot “"'axi_ ov; - p 0x; V'axiaxi

Yv)  (27)

No caso das simulacdes utilizando o Chemkin, a varidvel de interesse ndo € a
velocidade, mas sim as propriedades termodinamicas e as concentracdes de cada
espécie quimica para os pontos do reator. Dessa forma, a PDF a ser transportada é
uma PDF de escalares e seu transporte ao longo do reator ndo serd feito com a
utilizacdo da equacdo de Navier-Stokes, mas sim com a utilizagdo da equagdo de

transporte dos escalares Eq. (28).

D¢ _d¢ d¢

Dt  at ot ¢+5p (28)
Note que para essa equagdo o termo fonte Sy estd fechado, ou seja, ele € exatamente
determinado através da cinética quimica, sem a necessidade de modelagens. Fato

esse que torna a utilizacdo da equacao de transporte da PDF dos escalares ainda mais

interessante para o estudo de escoamentos reativos.

Dado um campo vetorial ¢(x,t) = [U(x,t) -, Y(x,t) - h(x,t)] como sendo o

conjunto do campo de velocidade, de fracdo madssica das espécies e da entalpia,
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temos que f,(;x,t) € sua PDF, contida num espago amostral tridimensional

V,T, H e definida num ponto x num instante de tempo t.

Apbs complicadas derivagdes matemadticas € possivel obter a equagao de transporte

para a PDF conjugada f (1; x, t) dos escalares e da velocidade, mostrada abaixo.

d ix, t d ix, t
p() f‘b(laptx ) v fd’(alijx )
_Alp@) (A s x 0] Bl @{Cilthdfy (%, )]
a av; Ty
A[p(W){Crl)fp Wi x, 1]
- 31 (29)

Essa equagdo indica que a PDF conjugada fy (; x,t) evolui no espago real x
devido as flutuacdes da velocidade V, no espaco de fase da velocidade devido ao
termo da acelerac@o condicionada (Aj |1/)), no espaco das fragdes mdéssicas devido ao
termo da difusdo/reacdo condicionada {(Ci|y)-, e no espaco de fase de entalpia total

devido ao termo da difusdo/fonte condicionado de (Cy,|).

Como no caso do PaSR o reator opera em regime permanente € a velocidade €
considerada constante, ¢ utilizada uma equacgdo de transporte da PDF conjugada que
envolve somente o campo escalar. Dessa forma sua equacgao € mais simples que a Eq.
(29), porém a abordagem de transporte de PDF somente no campo escalar exige que
o modelo de transporte da turbuléncia seja acoplado no método de resolugdo para

fornecer o campo de velocidades.
Felizmente para o cédlculo de escoamentos turbulentos e reativos a escolha do modelo

de turbuléncia ndo influi de maneira dréstica na determinagdo das estatisticas dos

escalares. Dessa forma o estudo desses modelos nao serd abordado por esse trabalho.
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A equacio do transporte da PDF conjugada dos escalares, para um caso particular de
densidade p constante, viscosidade dindmica constante e coeficiente de difusividade

I' constante, para um escalar «, é da seguinte forma:

dfp(W; x, t) N o[(Us ) fp (s x,0)]

ot ax]

1
O[(LV2ul)fs (Wi x,0)] O[5S fpWix, )]
= — 30, — a0, (30)

Analisando a equacdo (30) é possivel perceber que a PDF dos escalares evolui sob
influéncia do transporte convectivo devido & velocidade Uj condicionada a um valor
de Y contido no campo dos escalares, do transporte no espaco da composi¢cao devido

a mistura molecular condicionada e do termo de produ¢do quimica S,,.

Além de ndo possuir informacdes sobre as flutuacdes da velocidade, a equagdo de
transporte da PDF dos escalares também ndo contém nenhuma informagdo sobre a
taxa de dissipacdo do escalar e seu acoplamento com o campo turbulento. Dessa
forma € necessario um modelo de mistura para obter o efeito da difusdo molecular.
Como dito anteriormente existem dois modelos para a mistura disponiveis no

Chemkin, o IEM e o Curl’s.

A equacdo (30) pode ser simplificada para aplicagdo no PaSR, considerando que os
efeitos convectivos estdo relacionados com a vazao através do reator e com o tempo
de residéncia, descrito pela equacdo (18), e que as propriedades ao longo do reator

sdo uniformes, apesar de diferentes a nivel molecular. Podemos obter a seguinte

expressao:
1
9] 3t 1 0 Favz o it d —Sa(¢)f¢(¢:t)
—f¢§f )=;[f¢e(ll);t)—f¢s(ll);t)]— { ¢a|1/i)f¢(¢ 1 [p S | (D)
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Na equagdo (31), o primeiro e o terceiro termos representam, respectivamente, os
efeitos da convecgdo e da reacdo quimica. Ja o segundo termo representa o efeito da

mistura, a ser modelado por Curl’s ou [EM.

A equacdo (31) é, por fim, a equagdo a ser resolvida pelo Chemkin utilizando o

método de Monte Carlo e adotando um dos dois modelos de mistura expostos acima.

Segundo Orbegoso,2007 o modelo de mistura IEM € o mais adequado para esse
estudo uma vez que ele € o tinico que apresenta um acoplamento direto entre a reagcdo

€ a mistura e, por isso, esse serd o modelo utilizado nas simulacdes realizadas.

A resolucdo da Eq.(31) por métodos analiticos € impossivel uma vez que ela deve ser
resolvida num espaco de mais de 17 dimensdes, isso porque existem 17 espécies
quimicas envolvidas no mecanismo de reagdo, e, além da concentracdo de cada uma
delas, também deve ser levada em conta outras varidveis, como a temperatura,

pressdo e o volume do reator.

Conforme explicado anteriormente, uma vez sendo impossivel uma resolugdo
analitica da equacdo do transporte da PDF para os escalares, a utilizacdo de métodos
numéricos se faz necessaria. O método utilizado pelo Chemkin é o método de Monte

Carlo.

O método de Monte Carlo consiste em resolver problemas matemdticos com a
utilizacdo de simulagdes de varidveis randomicas. Basicamente sdo geradas varidveis
randomicas que sao observadas de modo a gerar uma fungdo densidade de

probabilidade (PDF) a partir da qual a propriedade de interesse serd analisada.

Quanto maior o nimero de varidveis randomicas geradas e observadas, maior serd a
acuracidade do resultado obtido. No caso das simulagdes do Chemkin, essas
varidveis a serem observadas consistem no ndmero de particulas estocdsticas, quanto
maior esse nimero, mais preciso serd o resultado, porém serd necessario mais tempo

de maquina em cada simulacao.
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10. SIMULAGCOES PRELIMINARES REALIZADAS EM CHEMKIN

A cimara de combustdo da turbina a gids estudada opera utilizando como
combustiveis etanol, GLP e gas natural. Como o GLP € constituido em sua maioria
por propano (Cs;Hg), uma das reagdes a serem simuladas no modelo PaSR do
software Chekin serd de propano e ar. J4 o gis natural € constituido na sua maioria
por metano (CHy), dessa forma também serd simulada a reagdo de metano com o ar.

A combustio do etanol ndo serd estudada pelo presente trabalho.

Uma vez que o Chemkin nio dispde de um mecanismo de reacdo para o C3;Hg ja
implementado em sua rotina, primeiramente foram realizadas algumas simulac¢des

utilizando metano (CHy) e ar para a familiarizacdo com o software.

Posteriormente foram encontrados mecanismos ja prontos para O propano,
juntamente com sua tabela de propriedades termodinamicas, em um site de apoio a

usudrios do Chemkin chamado Reaction Design.

As primeiras simulacdes realizadas com o metano e propano ainda ndo utilizaram os
parametros da camara de combustio da turbina a gis a ser estudada, e foram apenas
de cardter didatico, com o objetivo de compreender o funcionamento da ferramenta.

As entradas necessdrias para uma simulagdo com o modelo PaSR sao as seguintes:

. Tempo de simulagao;

° Tempo de residéncia (t,);

. Temperatura no interior do reator;

° Pressao no interior do reator;

. Tempo de mistura turbulenta (t,,;y);

. Fator de modelo de mistura (Cp);

. Passo de tempo para o método Monte Carlo;

° Numero de eventos estatisticos.

A entrada de ar e combustivel possui os seguintes valores a serem setados como

entradas:
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° Fluxo méssico total dos gases;
L Temperatura;

o Fracdo molar dos elementos quimicos a serem estudos.

Além dos dados de entrada é necessario fornecer ao Chemkin o mecanismo de reacao
a ser utilizado e um arquivo contendo as propriedades termodinamicas das espécies

quimicas envolvidas no mecanismo escolhido.

Ap6s o processamento desses dados, a simulacdo € realizada pelo Chemkin e entdo é
produzido um arquivo de resultados, através dos quais sdo plotados graficos que
ilustram os valores dos escalares no interior do reator ao longo do tempo de

simulacao.

Abaixo € ilustrado um grifico de temperatura em func¢do do tempo para uma das
simulacoes realizadas com o metano. Como € possivel verificar, a temperatura decai
de 1000 K, temperatura de entrada dos gases, e para 500 K, temperatura no interior

do reator, caracterizando a ndo-ocorréncia da reacao.

CHEMEKIN Solution
1000

| Temperature (K)

Temperature (K)

0.000 0.001 0.002 0003 0004 0.005
Time (sec)

Figura 9. Grdfico indicando a ndo-reagdo de metano com ar.
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A primeira simulagdo com o propano utilizou os seguintes dados de entrada:

Tempo de simulacdo 0,005 s
Tempo de residéncia 0,001 s

Temperatura 1000K
Pressdo 10 atm
Tempo de mistura 0,0001 s
Fator de modelo de )
mistura
Passo de tempo de
0,0005
Monte Carlo s
Numero de eventos 10
estatisticos
Fluxo massico 100 g/s

Temperatura de entrada 1500K

Fracdo molar de N, 0,745
Fracdo molar de O, 0,205

Fracgdo molar de C;H, 0,049

Tabela 3. Dados de entrada para a 1° simulagdo.



Essa simulacdo forneceu como saida o grafico abaixo, que caracteriza a ocorréncia
da reagdo quimica, uma vez que apresenta aumento da temperatura interna e sua

posterior estabilizacao.

CHEMKIN Solution

Temperature (K

2500

2000

Temperature ()

1500

0.000  0.001 0.002 0.003 0.004 0.005
Time (sec)

Figura 10. Grdfico que caracteriza a reagdo de combustdo do propano.

Com o intuito de verificar a influéncia do tempo de mistura no comportamento da

reacdo, seu valor foi alterado de 0,0001 s para 0,0002 s.

A simulag¢ao utilizando o maior tempo de mistura produziu os graficos a seguir.
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Figura 11. Grdfico da evolugdo de temperatura no interior do reator.
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Figura 12. Grdfico que ilustra o consumo do combustivel.
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Comparando esses dois graficos com os obtidos na simulacdo com o tempo de
mistura menor € possivel perceber que com o aumento do tempo de mistura, a reacao

demora mais para ocorrer e os valores demoram mais para estabilizarem-se.

Utilizando t,,;,, = 0,0001 s a reacdo acontece até o instante de 0,001 s e a partir de
entdo os valores dos escalares permanecem constantes, ja com t,,;,, = 0,0002 s a
reacdo ocorre até o instante de 0,003 s e os valores encontram a estabilidade mais

lentamente.

A conclusdo obtida a partir das simulacdes realizadas indica que, com o aumento do
tempo de mistura a reacdo demora mais para acontecer, culminando num ponto
critico onde o t,;, serd maior que o tempo de cinética quimica e entdo ndo ocorrera

mais a combustio, confirmando o que foi descrito no item 4.4.4 desse relatério.

Foram realizadas muitas simulac¢des utilizando o propano como combustivel e tendo
como dados de entrada valores ndo correspondentes aos reais apresentados na camara
de combustao. Para esses dados ndo realistas, apresentando temperaturas de entrada
dos gases da ordem de 1500 K, foi constatada a ocorréncia de reacdo de combustdao

em todos 0s casos.

Com o objetivo de verificar a influéncia do tempo de residéncia na ocorréncia de
reacdo, foram feitos progressivos aumentos em seu valor, como ilustrado pelas duas
simulacdes mostradas anteriormente. Em todas as simulacdes realizadas foi possivel
comprovar o comportamento acima ilustrado, um maior t,,;, ocasiona numa maior
demora para a ocorréncia de reacao, porém nao foi possivel a visualiza¢do do ponto

critico, onde a reacdo se extingue.

Conforme o t,;;, € incrementado também se faz necessario aumentar o tempo de
residéncia, porque t,.¢ precisa ser significantemente maior que o tempo de mistura
para uma simulagdo correta. Além disso, também € necessdrio aumentar o tempo de
simulacdo, para que os efeitos dos dois tempos caracteristicos sejam corretamente

verificados.
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Por conseqiiéncia, quanto maior o tempo de mistura, mais tempo de simulacao
computacional era necessdrio, dessa forma, infelizmente, nao foi possivel verificar o

ponto de extin¢cdo da combustao.
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11. PARAMETROS DA CAMARA DE COMBUSTAO

Os parametros reais a serem utilizados nas simulacdes foram obtidos através dos

dados construtivos e operacionais da camara.

A camara opera com um fluxo mdssico de GLP da ordem de 0,0023 kg/s e um fluxo
de ar da ordem de 0,1594 kg/s. Considerando que 30% do fluxo de ar entra através
do swirler na regido estudada e 70% entra no liner através dos furos de dilui¢do, apds
a zona estudada, o fluxo madssico total na regido a ser simulada pelo reator é da
ordem de 0,07 kg/s.

A regido a ser estudada é localizada apds o swirler e € compreendida até dois
diametros a frente da superficie de entrada dos gases. O volume da regido € de

aproximadamente 3,98.10"2 m>.

E necessério fornecer ao Chemkin somente dois entre esses trés pardmetros: volume,
vazdo de gases na entrada e tempo de residéncia. Inicialmente serdo fornecidos o
volume e a vazao na entrada, porque sao valores possiveis de serem medidos. Porém
como ndo se pode afirmar que o modelo de reator serd capaz de representar todo o
volume escolhido, esse parametro poderd ser posteriormente alterado para a garantia

de tempos de residéncia adequados.

Os outros parametros que serdo utilizados nas simulagdes sd@o a temperatura e a

pressdo na entrada da camara, que sdo respectivamente 350 K e 2 bar.

O tempo de mistura serd o parametro a ser variado nas simulacdes e serd calculado
através dos coeficientes k e & obtidos no FLUENT e utilizando um coeficiente

CD=1'

As fragdes molares de cada componente na entrada da camara de combustdo foram
admitidas como sendo as fracdes estequiométricas.
C3Hg = 0,10245
0, = 0,51223
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N, = 0,38522

Ja para a reacdo de metano com o ar, pode-se considerar que todos os outros
parametros sdo aproximadamente os mesmos e as fracdes molares na entrada sdo as

estequiométricas, conforme indicado abaixo.

CH, = 0,095
0, =0,19
Nz = 0,71
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12. SIMULAGCOES UTILIZANDO OS DADOS DA CAMARA DE COMBUSTAO

Foram realizadas muitas simulagdes utilizando o propano como combustivel e os

dados reais da camara de combustao.

Com a utilizacdo do PaSR ndo foi possivel encontrar nenhuma configuragdo de
entradas de dados préxima a realidade que acarretasse na ocorréncia da reagdao. Apos
vdrias tentativas, alterando parametros como o tempo de mistura € o volume, partiu-
se para simulacdes utilizando o PSR com o objetivo de investigar motivos para a nao

ocorréncia da reacao.

Apbés varias simulagdes utilizando o mecanismo para o propano no reator PSR foi
possivel concluir que sé ocorre a reagdo de combustdo com temperaturas de entrada

dos gases e inicial do reator acima de 1400 K.

Virios outros parametros foram alterados nas simulacdes utilizando o PSR, e
somente a temperatura se mostrou influente nos resultados. Dessa forma, devido as
altas temperaturas necessdrias para o acontecimento da reacdo, foi concluido que o
mecanismo empregado para a reagdo do propano ndo era adequado para uma correta

simulacdo da cAmara de combustiao da micro-turbina a gés.

Partiu-se entdo para a realizacdo de simulagdes utilizando o metano, que emprega o
mecanismo descrito no Anexo II desse relatorio.

Como nas simulagdes utilizando o propano foi detectado um problema na
temperatura necessdaria para ocorréncia da reagdo, para o metano partiu-se
diretamente para simulagdes com o PSR com o objetivo de detectar uma possivel

ocorréncia do mesmo problema.
Foram realizadas muitas simulagdes com o PSR de modo a determinar uma faixa de
temperaturas onde ocorre a reac¢do, para assim partir para as simulacdes empregando

o PaSR com mais seguranca.
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As simulacdes em PSR indicaram ser necessdria uma temperatura inicial no interior
do reator de, no minimo, 1408 K para garantir a reagdo. Com essa temperatura
inicial, a temperatura de entrada dos gases pode ser até inferior a ambiente, € mesmo

assim sera detectada a ocorréncia da combustio.

Abaixo podem ser vistas as tabelas com os dados de entrada e saida para uma dessas

simulacdes com o PSR utilizadas para nortear as simula¢des com o PaSR.

Entradas
Tipo de Simulacdo  |Equacdo de Energia dos Gases
Fluxo méssico 70g/s
Pressdo 2 bar
Temp. inicial 1500 K
Temp. entrada 320K
Volume 3980 cm’
CHA 0,095
02 0,19
N2 0,71
Tempo de simulagdo 1s
Saidas
Temperatura 2199,9K
Fluxo méssico 70g/s
CHA 9,10E-06
02 0,074
N2 0,708
CO2 0,081
Co 0,012
H20 0,18
H2 0,049
Consumo de CH4 0,33 mols/s

Tabela 4. Tabelas da simula¢do com PSR

Sabendo dessas limitagcdes do mecanismo em relagdo a temperatura inicial do reator,

passou-se para as simulacdes utilizando o PaSR.
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Primeiramente foram utilizados os mesmos dados de entrada do PSR, e foi setado
somente um problema de equilibrio no PaSR.Conforme esperado, para um problema
somente de equilibrio, o PaSR representou o PSR, caracterizando a ocorréncia da

combustio.

Desligando o problema de equilibrio e empregando o problema de reacdo quimica, ja
ndo ocorreu a reagdo. Dessa forma, imaginou-se que o problema era o tempo de

mistura que poderia estar muito alto.

Diminuindo o tempo de mistura, ndo foram observadas mudancgas nos resultados,
continuando sem reagir. Passou-se entdo a alterar os outros parametros, um de cada
vez, com o objetivo de determinar qual o parametro mais influente para a ocorréncia

da reacdo.

Foram realizadas muitas simulagdes com o PaSR empregando o metano como
combustivel, os dados de entrada e os respectivos resultados dessas simulagdes estao

documentados no Anexo IV.

Nao foi detectada a ocorréncia de reacdo para dados coerentes com a realidade de
operacdo da camara de combustdo da micro-turbina a gés. As primeiras simulac¢des
que reagiram contavam com fluxos massicos extremamente baixos, da ordem de 0,07
g/s, enquanto o fluxo real é da ordem de 70 g/s. J4 os outros parametros dessas

simulagdes estavam proximos aos encontrados na realidade.
Uma das simulagdes que caracteriza a reagdo com esse baixo fluxo madssico € a

simulacdo #6. Alguns grificos de pds-processamento para essa simulacdo sdo

mostrados abaixo.
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Figura 13. Fragdo molar do CH, na simulagdo #6.
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Figura 14. Fra¢do molar do CO na simulagdo #6.
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Figura 15. Temperatura na simulagdo #6.

Empregando valores reais para o fluxo massico na entrada do reator e mantendo os
outros valores também dentro de faixas condizentes com a realidade, ndo foi possivel

obter a reacdo de combustao.

O volume foi alterado uma vez que nao era possivel garantir qual porcao da camara
de combustio seria adequadamente representada pelo modelo PaSR. Mesmo apods

vdrias alteracOes no volume também ndo foi observada a ocorréncia da combustao.

Posteriormente foram modificadas as temperaturas, tanto de entrada como inicial do
reator. Mantendo as temperaturas dentro de valores proximos a realidade ndo foi
observada a combustdo, somente quando os valores de entrada e iniciais atingiam

1400 K foi detectada a ocorréncia de combustio.

Foi também observada uma falha no programa Chemkin que implicava na ocorréncia

de erros para temperaturas na faixa de 1412 K a 1460 K.
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Além disso, ndo foi possivel plotar os grificos das PDFs dos escalares desejados, o
que dificultou muito algumas andlises sobre o comportamento do reator. Através

desses gréaficos seria possivel verificar se a reacdo simplesmente ndo ocorreu, ou nao

pode ser mantida.
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13. CONCLUSOES

Através das muitas simulagdes realizadas com o software Chemkin foi possivel
concluir que o modelo de reator PaSR nao € capaz de simular corretamente a cimara

de combustao da micro-turbina a gés estudada.

As simulagdes feitas com valores proximos da realidade acusaram que nao ocorre a
combustdo, contradizendo com o fato de a camara estar operando adequadamente

com esses dados.

O modelo PSR, no entanto, estd mais préximo de uma correta modelagem da camara
de combustdo, apesar de ndo apresentar correlacdes com a mistura turbulenta, uma
vez que apresentou a reacdo de combustdo para os dados de entrada nos quais a

combustdo ocorreu no aparato experimental.

Infelizmente ndo foi possivel entender o porqué das simulacdes utilizando o PaSR
ndo apresentarem reacdo de combustdo para os dados reais da camara. Dessa forma
essa investigacdo € proposta para trabalhos futuros, uma vez que o modelo de reator

PaSR ainda € considerado muito interessante para o estudo de mistura turbulenta.

Como contribuicdo geral desse trabalho, pode-se citar a grande quantidade de
estudos realizadas sobre o funcionamento do PaSR, os modelos matematicos
envolvidos em suas simulagdes e, principalmente os métodos PDF para o estudos de
escoamentos turbulentos e reativos. Esses estudos foram compilados nesse relatério e
espera-se que possam ser uteis para futuras simulagdes e aplicacdes do PaSR por

outros alunos.

Por fim, deve ser citado que apesar de nao apresentar resultados satisfatérios para a
simulacdo da camara de combustdo, o software Chemkin é uma poderosa ferramenta
para andlises de reagdes quimicas. Seria interessante também propor estudos futuros
para obter o grafico da PDF dos escalares e assim analisar melhor as simulacdes, e
tentar entender o motivo pelo qual o PaSR ndo se mostrou a ferramenta adequada

para representar a caimara de combustao.
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15. ANEXO |

Nesse capitulo serd demonstrado como foi obtida a equagao de transporte da PDF da
velocidade ao longo de um escoamento.

No caso estudado, temos uma fun¢do descontinua representada pelos varios pontos
de um campo de velocidades. Como ja citado no capitulo 9, as PDFs de fun¢des
descontinuas podem ser descritas com a ajuda da funcdo Delta de Dirac. Dessa
forma, as propriedades dessa fung¢do serdo de grande importancia para o
desenvolvimento da equacgdo de transporte da PDF e, por isso, devem ser explicadas

com mais detalhes.

15.1. A fungdo Delta de Dirac
A funcdo Delta de Dirac pode ser definida da seguinte forma:

Oparax #0
coparax =0

5(x) = { (35)

Ou entao:

Oparax +a
woparax =a

6(x—a)= { (36)

Entdo € facil notar que o grafico de uma funcio &(x)é da seguinte forma:

4000

3500 B

3000 b

2500 b

2000 B

15001 b

10001 7

500 B

1] 1 1 1 1 1 1 1 1
-500 -400 -300 -200 -100 O 100 200 300 400 500

Figura 16. Exemplo de funcio Delta de Dirac
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Pode-se também notar a seguinte propriedade do Delta de Dirac.

f+w5(x) dx=1 (37)

Temos que a fungdo descrita na Eq. (38) € uma gaussiana e, conforme se aumenta o
valor de n, a gaussiana vai ficando cada vez mais estreita, como pode ser visualizado
na Fig. (XX). No limite, quando n — o, a gaussiana se torna um Delta de Dirac. Essa
caracteristica serd utilizada para calcular a derivada da funcdo Delta de Dirac, que

serd usada na equacgdo do transporte da PDF.

n —n?x2
D,(x) = \/T_n e 2 (38)

lim Dy (x) = 8(x) (39)

08 B
06 1
04 B

02t A ]

Figura 17. Exemplos de Curvas Gaussianas.

Além disso, outra propriedade que serd muito utilizada para a derivagdo da equagdo

do transporte da PDF é a chamada sifting property, descrita abaixo.
Partindo da integral da Eq. (40), tomando que o impulso §(x — a) assume o valor de

zero em todos os casos, exceto quando x = a, podemos reescrevé-la conforme a

Eq.(41).
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400

f gx).6(x —a)dx (40)

—00

fg(x)ﬁ(x—a)dx: j g(x).6(x —a)dx (41)

Agora, assumindo que g(x) seja continua ao redor de a, e fazendo o valor de &

diminuir progressivamente, podemos escrever a Eq. (42)

fg(x).6(x—a)dx= f g(a).6(x —a)dx (42)

Uma vez que g(a) ndo depende de x, podemos tird-la para fora da integral.

fg(a)ﬁ(x—a)dx:g(a). f 6(x —a)dx (43)

Usando a propriedade descrita pela Eq. (37), temos finalmente a Eq. (44) que define

a sifting property.
f 9(a).6(x —a)dx = g(a). f d(x —a)dx = gla).1=g(a) (44)

Resumindo: f_t:jg(a). §(x —a)dx = g(a) (45)
Também € importante citar algumas caracteristicas de paridade da funcao de Delta de
Dirac. O §(x — a) é uma funcgdo par, ou seja:

d(x—a)=06(a—x) (46)

Ja a derivada da fungdo Delta de Dirac € uma fun¢ao impar, logo:

d(x—a)=—-6"(a—x) (47)
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15.2. A PDF granulada fina

A PDF a ser estudada € a densidade de probabilidade de um campo de velocidades
discreto, ou seja, € uma PDF dita como granulada fina, que pode ser descrita com a

ajuda do Delta da Dirac.

Figura 18. Campo de Velocidades.
Para esse campo de velocidades, cada ponto possui uma velocidade u, , que depende
de sua posicio (%, ¥, Z) e do instante de tempo t. E importante ressaltar que os
valores de u, s6 podem assumir os valores que estio contidos no espaco amostral da

velocidade, o espago V.

Dessa forma, a PDF desta distribuicao de velocidades pode ser representada por uma

funcao Delta de Dirac, e sera chama de PDF granulada fina.

f@x,5,2,t) = 8@, y,2,t) —v) (48)

Onde ¥ assume somente os valores do campo de velocidades V.

Para simplificar a notagdo, vamos escrever a Eq. (48) da seguinte forma:

f@xe) = 8@, 0) —v) (49)

Onde o indice i varia de 1 até 3 e representa as 3 dimensdes do espaco.
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Para provar que uma PDF granulada fina pode corretamente representar a funcao
densidade de probabilidade de todo o campo de velocidades, abaixo serd feita uma
analogia com um campo de massas pontuais. Vale ressaltar que essa analogia tem

apenas cardter didatico a fim de justificar a validade de uma fun¢do granulada fina.

Partindo de uma distribuicdo discreta de massas, como indicado na figura X, onde
cada ponto possui massa m e dista da origem de um raio 7; , pode-se escrever a Eq.

(50) para determinar a densidade de todo o conjuto.

Figura 19. Distribui¢do discreta de massas.

p() =) mdF-7) (50)

Analisando a Eq.(50) pode-se perceber que quando (7 = 5), p(7) = o, 0 que
condiz com a realidade. Além disso, esse fato é coerente também porque podemos

aplicar um limite para verificar sua veracidade.

—im Moo (51
P= g sy = G

M an §(F—m)dV =m (52)

Uma vez verificado que a PDF granulada fina € uma fun¢ao coerente, existem duas

propriedades muito interessantes dessa fungdo que devem ser verificadas com mais
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atencdo, uma vez que serdo utilizadas na derivacao da equacgado de transporte. Essas

propriedades sdo as seguintes:
(f@x) = f@xt) (53)
(POat). f W x) = (PG, t) = D). f@xt) (54)

A propriedade descrita pela Eq. (53) € muito importante porque prova que a média da
PDF granulada € igual a PDF continua, dessa forma a PDF granulada representa
corretamente um evento continuo que pode ser discretizado, como o campo de

velocidades.

A segunda propriedade, descrita pela Eq. (54) também € muito interessante porque
representa a probabilidade condicionada, que relacionada a probabilidade de uma
fun¢io qualquer, representada por ¢(x,t) , com a PDF da velocidade, somente

quando % (X, t)assume valores do campo de velocidade V.
Parte-se agora para uma prova matemética dessas propriedades.
D (f@xn) = f@xt)

Sabendo que a média de uma funcdo genérica Q (U(X, t)) pode ser calculada da

seguinte forma:

w@@ﬁ»=ﬂfmszfmmoﬁﬁ<%>

Supondo agora que essa fung¢do genérica Q (U(X, t)) seja discreta e possa ser

corretamente representada por um Delta de Dirac.
Q(ERE 1) = 3@E 1) — ) (56)

Fazendo que os valores de #(X, t) assumam os valores do campo ¥, temos que:
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UG =3 (57)
F@%t) =860 —) (58)

Dessa forma pode-se escrever a Eq.(55) da seguinte forma:

(f'(ﬁ;)?,t))zfﬂv 5G = B). FB: DA% (59)

Pode-se agora utilizar a sifting property descrita pela Eq.(45) e obter a seguinte

expressao:

[[| s -9 r@zoei =10 ©0
v
Logo, {(f (¥;%,t)) = f(#;%,t) como pretendia-se demonstrar.

15.3. A Derivagao da Equacao de Transporte da PDF

Primeiramente deve ser descrito como a PDF da velocidade varia com o tempo.

Dessa forma deve ser feita a sua derivada em relac@o ao tempo.

of (B,t)  98@U(%,t) — D)
at ot

(61)

Chamando (v — U(X, t)) de @, e aplicando a regra da cadeia para a derivacdo, temos:

of (W,t) 96(u(x,t) —v) dé(—¢) do
at ot  de dt
of (w,t) du(x,t)

ot dx

(62)

—5' ().

(63)

Agora vamos derivar a PDF em relacdo a velocidade, para assim transportd-la ao
longo do campo de velocidades.
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0f (5,0) _ ds(~g) do
ov dep “dv

(64)

Temos que:

dp d6(B—u(%0)

dv dv 1 (65)

Entdo, dessa forma, a Eq.(64) fica da seguinte forma:

f w,t) .
5y - =5 (p) (66)

Agora, utilizando esse resultado, e voltando a Eq.(62), temos:

of '(v,t) ,oodu(x,t) af’'(w,t) du(xt)
ot = —8(9). dx  ov = dx (67)
Partindo entdo para a derivada de f'(¥, t) em rela¢@o a x, temos:
of (v; x;, t of (v;x;,t) ov
PO _of (i) v (o
ox; vy, 0x;
Onde v, = uy (%, t)
Entdo, pode-se reescrever a Eq.(68) da seguinte forma:
of (v;x;,t) Of (V;x;,t) du, (Xt
FExg0 _of 0 ey o

0x;

——.
g avy, ox;

Sabendo que, pela regra da cadeia, temos:

otwif) _ ~of 0w
axi —ui.a—xi+f axi (70)

Pela equacgdo da continuidade, para a conservagao da massa em um escoamento,
temos que:

Pipli —o 1
o TPay, 0 0D
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Considerando um escoamento incompressivel:

dp ou;

Substituindo essa igualdade na Eq.(70), obtem-se:

0w f) _ of
axi = ul'.a_xi (73)

Dessa forma, pode-se escrever que:

of (%;xj,t) oue(¥,t) 0 R . 0 .
av_k,] ) ng =a—xi[ui(x, t).f (v; xj,t)] =a—[vi.f (v; X, t)]

X
of (v; x;, t
'Ul'.—(a '] )

l

(74)

Com a utilizacdo de todas as propriedades e derivadas vistas anteriormente, pode-se
finalmente passar para a obtencdo da equacdo do transporte da PDF de um campo de
velocidades.

Para transportar uma propriedade ao longo de um escoamento, e ao longo do tempo,
deve ser aplicada a derivada substancial dessa propriedade. Dessa forma deve ser
aplicada a derivada substancial para a PDF da velocidade, conforme escrito na
Eq.(75).

DFF_, OF O o
Dt Oxi ot

Como visto anteriormente:

of 0,t) B of (0, t) du(x,t)

dat v dt (76)
L @Y Of _ of ov,
u; (x, t). Fr vi.axi = v, (77)

Substituindo as equagdes 77 e 76 na equagdo 75, temos que:

Df*  Of (#,t) du(%t) af'( du;
Dt v, ~  dt vy \

ul.a—xi) (78)

af’ a
Colocando 5, €m evidéncia, temos:
k
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dc Moy,

DFF  of (diGt) oy

Na Eq.(79) é possivel notar que:

dl_,t)(.?_C), t) n aui _ Dul- 80
dt Yy T Dt (80)

Dessa forma, a Eq.(79) assume a seguinte forma:

Df*  of Dy

= — . 81
Dt avk Dt ( )
Temos que:
0 : Dul- af’ Dul- , D Oui
SR I S U N T
avi Dt avi Dt Dt avi
Onde % = 0 porque u; ndo depende de v;, depende somente do espago e do tempo.

Dessa forma temos a igualdade da Eq.(83).

8 ,Dul- af'Dul-
‘a—vi( -Dt)—‘a—vi-m (83)

Entdo, a Eq.(81) pode ser reescrita da seguinte forma:

D OO0 ()

=u,. + =——|Ff"
pt " dx; Ot ov; Dt

) ©

Tirando uma média estatistica da Eq.(84) temos:
Df”’ of’ of”’ 0 ( ,Dui))
I Dt

(E) = (ui-a—xi) + (¥> = (_a_vi (85)

Pela estatistica, sabe-se que a derivada da média € a média da derivada. Usando
também a propriedade descrita pela Eq.(53), temos:

of 9 .. of
(g)—a(]q—at (86)

Utilizando as mesmas propriedades, também podemos obter a Eq.(87).

of’ of

J
(ui-a—xi) = “i'a_xl-(f )= ui-a—xi (87)
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Substituindo as equagdes (86) e (87) na Eq. (85) € possivel obter:

. - T NG

“ ox; ov;

ad , Du; >\ L 4 .. .
Onde (— F ( f D—tl) |v) é uma média condicionada para u; assumindo os valores de
i

¥ do campo de velocidades.

Através da Eq.(88), fazendo % = ¢, e utilizando a propriedade descrita pela
Eq.(54), obtem-se:

Dy _OF ., O »
Ly =Lrusl = (i) @9

Até o momento, essa deducao tem sido apenas matemaética, exceto pela hipétese de
escoamento incompressivel, feita na Eq.(73). Para inserir a fisica do fendmeno do
escoamento nessa dedugdo, deve ser introduzida a Equacdo de Navier-Stokes (90).

Dui 1 0P azui
— ==t
Dt p Ox; 0x;0x;

(90)

Substituindo a Eq.(90) na Eq.(89) € possivel finalmente obter a Equagdo do
Transporte da PDF da Velocidade.

of of L oP

E"'ui-a—xi avl(f(

P ax ) v) oD
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16. ANEXO Il

Nesse anexo € apresentado o mecanismo de reagdo para o metano. Esse mecanismo

conta com 17 espécies e 58 reacoes.

17.
18.
19.
20.
21.
22.
23.
24.
25.
26.
27.
28.
29.
30.
31.
32.
33.
34.
35.
36.
37.
38.
39.
40.
41.
42.
43.
44.

17
species=CH4
species=CH3
species=CH2
species=CH
species=CH20
species=HCO
species=CO2
species=CO
species=H2
species=H
species=02
species=0
species=OH
species=HO?2
species=H202
species=H20
species=N2
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mw=16.043030
mw=15.035060
mw=14.027090
mw=13.019120
mw=30.026490
mw=29.018520
mw=44.009951
mw=28.010550
mw=2.015940
mw=1.007970
mw=31.998800
mw=15.999400
mw=17.007370
mw=33.006770
mw=34.014740
mw=18.015340
mw=28.013399

reaction=CH3+H+M<=>CH4+M
reaction=CH4+02<=>CH3+HO2
reaction=CH4+H<=>CH3+H2
reaction=CH4+O<=>CH3+OH
reaction=CH4+OH<=>CH3+H20
reaction=CH3+O<=>CH20+H
reaction=CH3+OH<=>CH20+H2
reaction=CH3+OH<=>CH2+H20
reaction=CH3+H<=>CH2+H2
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45.
46.
47.
48.
49.
50.
S1.
52.
53.
54.
55.
56.
57.
38.
59.
60.
61.
62.
63.
64.
65.
66.
67.
68.
69.
70.
71.
72.
73.
74.
75.
76.
T7.

reaction=CH2+H<=>CH+H2
reaction=CH2+OH<=>CH20+H
reaction=CH2+OH<=>CH+H20
reaction=CH+02<=>HCO+O
reaction=CH+O<=>CO+H
reaction=CH+OH<=>HCO+H
reaction=CH+CO2<=>HCO+CO
reaction=CH2+CO2<=>CH20+CO
reaction=CH2+0O<=>CO+2H
reaction=CH2+0O<=>CO+H2
reaction=CH2+02<=>C0O2+2H
reaction=CH2+02<=>CH20+0
reaction=CH2+02<=>CO2+H2
reaction=CH2+02<=>CO+H20
reaction=CH2+02<=>CO+OH+H
reaction=CH2+02<=>HCO+OH
reaction=CH20O+OH<=>HCO+H20
reaction=CH20O+H<=>HCO+H2
reaction=CH2O+M<=>HCO+H+M
reaction=CH20+0O<=>HCO+OH
reaction=HCO+OH<=>CO+H20
reaction=HCO+M<=>H+CO+M
reaction=HCO+H<=>CO+H2
reaction=HCO+O<=>CO2+H
reaction=HCO+02<=>HO2+CO
reaction=CO+O+M<=>CO2+M
reaction=CO+OH<=>CO2+H
reaction=CO+02<=>C02+0
reaction=HO2+CO<=>CO2+0OH
reaction=H2+02<=>20H
reaction=OH+H2<=>H20+H
reaction=H+0O2<=>0H+0O
reaction=0O+H2<=>0OH+H

62



78.
79.
80.
81.
82.
83.
84.
85.
86.
87.
88.
89.
90.
91.
92.
93.

reaction=H+O2+M<=>HO2+M
reaction=OH+HO2<=>H20+02
reaction=H+HO2<=>20H
reaction=0+HO2<=>02+0OH
reaction=20H<=>0+H20
reaction=2H+M<=>H2+M
reaction=2H+H2<=>2H?2
reaction=2H+H20<=>H2+H20
reaction=2H+CO2<=>H2+CO2
reaction=H+OH+M<=>H20+M
reaction=H+O+M<=>OH+M
reaction=H+HO2<=>H2+02
reaction=2HO2<=>H202+02
reaction=H202+M<=>20H+M
reaction=H202+H<=>HO2+H2

reaction=H202+OH<=>H20+HO2
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17. ANEXO I

ESTUDOS UTILIZANDO O SOFTWARE FLUENT

Apesar da utilizagdo do software comercial FLUENT para uma simulag¢do acustica
da cimara de combustao ter sido descartada, o entendimento de seu funcionamento e
seus métodos de simulacdo de combustdo e escoamento € muito util, uma vez que
serdo utilizados provenientes das simulacdes como entradas para o modelo utilizado

no Chemkin.

Com o intuito de familiarizacdo com o FLUENT foi realizada uma simulagcdo de uma

injecdo de ar e metano em um tubo, conforme a figura abaixo.

CH. Ar

Figura 20. Esquema do exemplo simulado.

A entrada de metano possui um raio de 2 mm e a entrada de ar possui um raio de 25
mm.Tanto o combustivel como o ar entram no dominio com uma velocidade de
0,2m/s. Foi feito um dominio com 600 mm de comprimento, 100 mm de didmetro e

axissimétrico.

A malha gerada para esse dominio foi estruturada, com 58.702 elementos, mostrada

na figura abaixo.
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Figura 21. Detalhe da malha gerada.

Inicialmente foi simulado somente o escoamento do combustivel e do ar, utilizando o
modelo laminar, foram feitas 1000 iteracdes e foram obtidos residuos da ordem de
10, 0 que é bastante satisfatério. Através dessa simulacdo foi obtido o campo de
velocidades, mostrado na figura a seguir, onde € possivel perceber o formato do jato

e como ele se abre ao longo do dominio.

Contours of Velocity Magnitude {m/s) Jun 03, 2008
FLUENT 6.3 (axi, pbns, spe, lam

Figura 22. Campo de velocidades.
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Contours of Velocity Magnitude {m/s) Jun 03, 2008
FLUENT 6.3 (axi, pbns, spe, lam)

Figura 23. Detalhe do campo de velocidades, na entrada de ar e combustivel.

Apds a convergéncia da simulagdo do escoamento, partiu-se para a simulagdo da
mistura entre combustivel e ar. Com essa simulacdo pretende-se obter a fracdo de
mistura de CHy ao longo do dominio para posteriormente aplicar relacdes que serdo
capazes de fornecer a entalpia e a temperatura ao longo do dominio, considerando a

existéncia da combustdo.

Para essa simulacdo, foram definidas as espécies nas entradas, e suas fracoes
madssicas. Sendo 1 a fragao massica de CH4 na entrada de combustivel e 0,21 a fracdo
massica de O, na entrada de ar. O modelo de combustio a ser realizado é o methane-
air one step, porém, a reacdo € desligada, simulando dessa forma somente a mistura

entre o ar € o combustivel.

Os resultados dessa simulagdo mostram a fracdo de mistura(¢) de CH4 ao longo do

dominio, conforme a figura abaixo.
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Contours of Mass fraction of ch4 Jun 03, 2008
FLUENT 8.3 (axi, pbns, spe, lam)

Figura 24. Frag¢do de mistura de CH,,

Contours of Mass fraction of ch4 Jun 03, 2008
FLUENT 6.3 (axi, pbns, spe, lam)

Figura 25. Detalhe da fragdo de mistura de CHy,

Com os dados da fracdo de mistura é possivel calcular a entalpia e a temperatura ao

longo do dominio, como mostram as relacdes abaixo.

Ah
T=22(§=Yue) +To (32)
(f‘fest)
—_— <
Y}uel = 1_$est se f feSt (33)
0seé > et
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h = E(hchzlin - harin) + harin

(34)

Utilizando essas equacdes obtém-se o grafico abaixo, que ilustra a temperatura e a

fracdo de mistura ao longo do comprimento do dominio. Como esperado, o grafico

indica que a maxima temperatura ocorre quando a fracdo de mistura € igual a 0,055,

o valor estequiométrico, indicando a ocorréncia da reacdo de combustao.

2500

2000

1500

1000

500

1,2

0,8

0,6

0,4

0,1

0,2

0,3 0,4

comprimento do dominio

0,5

0,6

0,2

-0
0,7

—&—temperatura

—@—Fracdo de
Mistura

Figura 26. Grdfico da fracdo de mistura e temperatura ao longo do comprimento do dominio.
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18. ANEXO IV

Documentacdo dos dados e resultados de algumas das simulagdes feitas em
Chemkin.
Niimero da Simulagdo 1 2 3
Modelo Mod. IEM IEM IEM
Constante para modelo de mistura C.Mix. 1 1 1
Passo de tempo de Monte Carlo DT 1,00E-02 1,00E-02 1,00E-02
Huxo missicolkg/s] FLRT 0,0708 0,0708 0,0708
Tempo de mistura Mix.t 1,00E-03 1,00E-03 1,00E-03
Niimero de particulas estocasticas Npar 20 20 20
Pressdo [atm] P 2 2 2
Temperatura inicial do reator [K] Temp. 1450 1500 1600
Temperatura de entrada dos gases [K] |Tinl. 350 350 350
Volume do reator [cm3] Val. - - -
Tempo de residéncia Tau 0,034 0,034 0,034
Fragdo molar de CH4 na entrada CHa 0,095 0,095 0,095
Fragdo molar de N2 na entrada N2 0,7148 0,7148 0,7148
Fragdo molar de 02 na entrada 02 0,1903 0,1903 0,1903
Tempo de simulagdo t 01 01 01
Resultado N3o Reage N3o Reage . Erro df
itegragao
Nimero da Simulagao 4 5 6
Modelo Mod. IEM IEM IEM
Constante para modelo de mistura C.Mix. 1 1 2
Passo de tempo de Monte Carlo DT 1,00E-02 1,00E-02 9,90E-02
Fluxo massico[kg/s] FLRT 0,0708 0,0708 0,0708[g/s]
Tempo de mistura Mix.t 1,00E-03 1,00E-03 1,00E-03
Nimero de particulas estocasticas Npar 20 20 145
Press3o [atm] P 2 2 1,9738
Temperatura inicial do reator [K] Temp. 1500 1500 1450
Temperatura de entrada dos gases [K] [Tinl. 350 350 350
Volume do reator [cm3] Vol. - 107756 1077.56
Tempo de residéncia Tau 0,034 - -
Fragao molar de CH4 na entrada CHA4 0,095 0,095 0,095
Fragao molar de N2 na entrada N2 0,7148 0,7148 0,7148
Fragao molar de O2 na entrada 02 0,1903 0,1903 0,1903
Tempo de simulagao t 0,5 0,5 1
Resultado Erro de Erro de .
. _ . _ Reagiu
itegracao itegracao

A4

Apos essa simulac3o foi percebido o ermo no
nimero de CFL, aumentando o niimero de
particulas foi possivel manter um passo de

tempo pequeno e mesmo assim ter a

condic3o de reator aberto.
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Nimero da Simulagdo 7 3 9
Modelo Mod. IEM IEM IEM
Constante para modelo de mistura C.Mix. 2 2 2
Passo de tempo de Monte Carlo DT 9,90E-02 1,00E-04 1,00E-04
Fluxo massicolkg/s] FLRT 0,0708[kg/s] |0,0708[kg/s] |0,0708[kg/s]
Tempo de mistura Mix.t 1,00E-03 1,00E-03 1,00E-04
Nimero de particulas estocasticas Npar 145 145 145
Pressiio [atm] P 19738 1,9738 1,9738
Temperatura inicial do reator [K] Temp. 1450 1450 1450
Temperatura de entrada dos gases [K] |Tinl. 350 350 350
Volume do reator [cm3] Vvol. 107756 1077.56 107756
Tempo de residéncia Tau - - -
Fragdo molar de CH4 na entrada CH4 0,095 0,095 0,095
Fragdo molar de N2 na entrada N2 0,7148 0,7148 0,7148
Fragdo molar de O2 na entrada 02 0,1903 0,1903 0,1903
Tempo de simulagio t 1 1 1
Resultado Erro Nio Reage N3o Reage

v

Ao aumentar o fluxo de massa, o DT ficou
maior que o Tau, o que n3o pode.
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Nimero da Simulagao 13 14 15
Modelo Mod. IEM IEM IEM
Constante para modelo de mistura C.Mix 2 2 2
Passo de tempo de Monte Carlo DT 1,00E-03 1,00E-03 1,00E-03
Auxo massico[kg/s] FRT 0,0708[kg/s] |0,0708[kg/s] |0,0708[kg/s]
Tempo de mistura Mix.t 1,00E-06 1,00E-06 1,00E-06
Nimero de particulas estocasticas Npar 400 A00 A00
Press3o [atm] P 1,9738 1,9738 1,9738
Temperatura inicial do reator [K] Temp. 1450 1450 1500
Temperatura de entrada dos gases [K] |Tinl. 350 350 350
Volume do reator [cm3] Vol. 20 - -
Tempo de residéncia Tau - 0,0034 0,0034
Fragao molar de CH4 na entrada CH4 0,095 0,095 0,095
Fragao molar de N2 na entrada N2 0,7148 0,7148 0,7148
Fragao molar de 02 na entrada 02 0,1903 0,1903 0,1903
Tempo de simulagao t 1 1 1
Resultado N3o Reage N3io Reage N3o Reage
Nimero da Simulagao 17 18 19
Modelo Mod. IEM IEM IEM
Constante para modelo de mistura C.Mix 2 2 2
Passo de tempo de Monte Carlo DT 9,90E-02 9,90E-02 9,90E-02
Auxo massico[kg/s] FRT 0,091[g/s] 0,091[g/s] 0,1[g/s]
Tempo de mistura Mixt 1,00E-032 1,00E-03 1,00E-03
Nimero de particulas estocasticas Npar 400 A00 A00
Press3o [atm] P 1,9738 1,9738 1,9738
Temperatura inicial do reator [K] Temp. 1500 1500 1500
Temperatura de entrada dos gases [K] |Tinl. 350 350 350
Volume do reator [cm3] Vol. 1077,56 1077,56 1077,56
Tempo de residéncia Tau - - -
Fragao molar de CH4 na entrada CH4 0,095 0,095 0,095
Fragao molar de N2 na entrada N2 0,7148 0,7148 0,7148
Fragao molar de 02 na entrada 02 0,1903 0,1903 0,1903
Tempo de simulagao t 1 1 1
Resultado N3o Reage Reage Reage
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Nimero da Simulagao 20 21 2
Modelo Mod. IEM IEM IEM
Constante para modelo de mistura C.Mix 2 2 2
Passo de tempo de Monte Carlo DT 9,90E-02 8,00E-02 7,00E-02
Auxo massico[kg/s] FRT 0,4[g/s] 0,07[g/fs] 0,07[g/s]
Tempo de mistura Mixt 1,00E-032 1,00E-03 1,00E-03
Nimero de particulas estocasticas Npar 400 A00 A00
Press3o [atm] P 1,9738 1,9738 1,9738
Temperatura inicial do reator [K] Temp. 1500 1500 1500
Temperatura de entrada dos gases [K] |Tinl. 350 350 350
Volume do reator [cm3] Vol. 1077,56 1077,56 1077,56
Tempo de residéncia Tau - - -
Fragao molar de CH4 na entrada CH4 0,095 0,095 0,095
Fragao molar de N2 na entrada N2 0,7148 0,7148 0,7148
Fragao molar de 02 na entrada 02 0,1903 0,1903 0,1903
Tempo de simulagao t 1 1 1
Resultado N3o Reage Reage Reage
Nimero da Simulagao 23 24 25
Modelo Mod. IEM IEM IEM
Constante para modelo de mistura C.Mix 2 2 2
Passo de tempo de Monte Carlo DT 6,00E-02 5,00E-02 4,00E-02
Auxo massico[kg/s] FRT 0,07[g/fs] 0,07[g/fs] 0,07[g/s]
Tempo de mistura Mixt 1,00E-032 1,00E-03 1,00E-03
Nimero de particulas estocasticas Npar 400 A00 A00
Press3o [atm] P 1,9738 1,9738 1,9738
Temperatura inicial do reator [K] Temp. 1500 1500 1500
Temperatura de entrada dos gases [K] |Tinl. 350 350 350
Volume do reator [cm3] Vol. 1077,56 1077,56 1077,56
Tempo de residéncia Tau - - -
Fragao molar de CH4 na entrada CH4 0,095 0,095 0,095
Fragao molar de N2 na entrada N2 0,7148 0,7148 0,7148
Fragao molar de 02 na entrada 02 0,1903 0,1903 0,1903
Tempo de simulagao t 1 1 1
Resultado Reage Reage Reage
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Nimero da Simulagéo 26 27 28 29
Modelo Mod. IEM IEM IEM IEM
Constante para modelo de mistura C_Mix. 2 2 2 2
Passo de tempo de Monte Carlo DT 3,00E-02 4,00E-02 4,00E-02 4,00E-02
Fluxo mdssicolkg/s] ART 0,07[g/s] 0,09[g/s] 0,1]g/s] 0,4]gfs]
Temnpo de mistura Mix.t 1,00E-03 1,00E-03 1,00E-03 1,00E-03
Nimero de particulas estocisticas Npar 400 400 400 400
Pressio [atm] P 1,9738 1,9738 1,9738 1,9738
Temnperatura inicial do reator [K] Temp. 1500 1500 1500 1500
Temnperatura de entrada dos gases [K]  |Tinl. 350 350 350 350
Volume do reator [an3] Vol. 1077,56 1077,56 1077,56 1077,56
Temnpo de residéncia Tau - - - -
Fragio molar de CH4 na entrada CH4 0,095 0,095 0,095 0,095
Fragio molar de N2 na entrada N2 0,7148 0,7148 0,7148 0,7148
Fragio molar de O2 na entrada Q2 0,1503 0,1503 0,1903 0,1503
Temnpo de simulagio t 1 1 1 1
Resultado Erro Reage Reage N3o Reage
¥
Problemas com poucas
particulas ou DT muito baixo.
Niimero da SSimulagao 30 31 32 33
Modelo Mod. IEM IEM IEM IEM
Constante para modelo de mistura C Mix 2 2 2 2
Passo de tempo de Monte Caro DT 4,00E-02 5,00E-02 7,00E-02 7,00E-02
Huxo missicolkg/s] FIRT 0,2[g/s] 0,3[g/s] 0,2[g/s] 0,3[g/s]
Tempo de mishura Mixt 1,00E-03 1,00E-03 1,00E-03 1,00E-03
Niimero de particulas estocisticas Npar 400 400 400 400
Pressao [atm] P 19738 19738 1,9738 1,9738
Temperatura inidal do reator [K] Temp. 1500 1500 1500 1500
Temperatura de entrada dos gases [K] |Tinl. 350 350 350 350
Volume do reator [am3] Vol. 1077,56 1077,56 1077,56 1077,56
Tempo de residénda Tau - - - -
Fragao molar de CH4 na entrada CH4 0,095 0,095 0,095 0,095
Fragao molar de N2 na entrada N2 0,7148 0,7148 0,7148 0,7148
Fragao molar de 02 na entrada 02 0,1903 0,1903 0,1903 0,1903
Tempo de simulagao t 1 1 1 1
Resultado Reage | Reage | Remge | Reoge
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Niimero da SSimulagao 34 35 45 46
Modelo Mod. IEM IEM IEM IEM
Constante para modelo de mistura C Mix 2 2 2 2
Passo de tempo de Monte Carlo DT 7,00E-02 8,00E-02 1,00E-03 1,00E-03
Auxo missicolkg/s] FIRT 0,4[g/s] 0,4[g/s] 60 [gfs] 60 [gfs]
Tempo de mishura Mixt 1,00E-03 1,00E-03 1,00E-03 1,00E-03
Niimero de particulas estocisticas Npar 400 400 150 626
Pressao [atm] P 19738 19738 1,9738 1,9738
Temperatura inidal do reator [K] Temp. 1500 1500 1500 1500
Temperatura de entrada dos gases [K] |Tinl. 350 350 350 350
Volume do reator [am3] Vol. 1077,56 1077,56 3980 3980
Tempo de residénda Tau - - - -
Fragao molar de CH4 na entrada CH4 0,095 0,095 0,095 0,095
Fragao molar de N2 na entrada N2 0,7148 0,7148 0,7148 0,7148
Fragao molar de 02 na entrada 02 0,1903 0,1903 0,1903 0,1903
Tempo de simulagao t 1 1 1 1
Resultado Nao Reage Nao Reage Erra Nao Reage
v
Problemas com poucas

particulas ou DT muito baixo.
Niimero da SSimulagao 47 48 49 50
Modelo Mod. IEM IEM IEM IEM
Constante para modelo de mistura C Mix 2 2 2 2
Passo de tempo de Monte Caro DT 1,00E-03 1,00E-03 1,00E-03 1,00E-03
Huxo missicolkg/s] FLRT 60 [g/s] 60 [g/s] 60 [g/s] 60 [g/s]
Tempo de mishura Mixt 1,00E-04 1,00E-05 1,00E-06 1,00E-07
Niimero de particulas estocisticas Npar 626 626 626 626
Pressao [atm] P 19738 19738 1,9738 1,9738
Temperatura inidal do reator [K] Temp. 1500 1500 1500 1500
Temperatura de entrada dos gases [K] |Tinl. 350 350 350 350
Volume do reator [am3] Vol. 3980 3980 3980 3980
Tempo de residénda Tau - - - -
Fragao molar de CH4 na entrada CH4 0,095 0,095 0,095 0,095
Fragao molar de N2 na entrada N2 0,7148 0,7148 0,7148 0,7148
Fragao molar de 02 na entrada 02 0,1903 0,1903 0,1903 0,1903
Tempo de simulagao t 1 1 1 1
Resultado Nao Reage Nao Reage Nao Reage Nao Reage
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